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GIC の物性を解き明かす鍵として, ｢グラファイ トとintercalantとの間での電子のやりと
り｣が重要である｡ア/レカリ金属や希土類金属 (Donor型 )はグラファイ トに電子を与え,′､
ロゲン･酸 ･遷移金属塩化物 (Acceptor型 )はグラファイ トから電子を受け取る｡グラファイ
トは本来ゼロギャップ半導体であるが,この電子のやりとりのため金属に転 じる｡このため,
GIC は ｢合成金属｣という肩書きを持っている｡合成金属GIC は,グラファイ トの構造を
反映して極めて2次元的である｡
本研究の対象は,Eu-グラファイ ト層間化合物C6Euである｡このC6Euも,Euから1
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る｡ 8Sと 6Lとの間のエネルギー差は,Dieke5)によると, 4eVである(Fig.3)｡ここでは
異なる 6L状態間のエネルギー差は無視する｡ このEu2+ィォンには,スピン軌道相互作用 ･






･2-1･2) i(r,-意 ‡ 芸 -2p孟字





ここで αBはボーア半径である ;< >nlは動径波動関数 Rn∠(r)についての平均で,次の式
で定義される｡





･2-1･6) ぐ4f-27･8 霊 (<(チ )3,J
Appendixlに, Localdensityfo,malism6)を用いて求めたEu2+の電子軌道のエネルギー準
1



























打a2がEuイオン1個あた りの面積に等 しいことから, a-4･28aBとなる｡このモデルを
用いると, γ≪αのとき,
(2-1･12) V(r)- 1･1(eV)(ニ )2Y20(Op)
αB






ここでαよ は波数 k,スピン量子数 Oの硝 子の生成演算子 ;ekkまそのエネルギーである｡
そして7T-f交換相互作用Ⅴ｡Ⅹ｡hは,
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ここで yF-去(意 ) ｡ところで, (3･9)式よ｡,Euイオンの面密度をNとして,?-芋
-250Kであることがわかっている｡また,k,nは,
k7n2 如









































































§2-2B 結晶場による異方性 (半閉殻 (4f)7以外の電子配置を考慮した場合 )









































(2-2B.4) <8p(4f)6nz lVaxl8S(4f)7>- o (nz-5f,6f)
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｡f< 吉 , nf - ∫｡∞ r2dr チ R - 'r'Rnf'r'
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(2-2-B･10) ぐ｡f5f～0･016eV , ぐ｡f6f～0･015eV
4f軌道と5f,6f軌道との重なりが小さいので, (2-2B･10)のぐはぐ｡Eの 志 にな-て
いる｡
以上のことを考慮して異方性エネルギーを求めると,次のようになる｡




























































































(〟 ) 8sk 8sk′ 6pk′ 6pk 8sk
Vexch WLS Vexch WLS
(B′1) 8sk 8sk′ 6pk′＼8sk′
(B'2) Vexch WLS
(C′) 8sk 8sk′ 6Dk 6pk






















~ 召す j I
nk(lm k') (ぐ4f)2Ms2
ek-ek′ (ek- ek′- Esp)(-Esp)
nk(1-nk′) (ぐ4f)2Ms2
4t' J kk′ ek -Ek′ (Ek- ek′- Esp)(ek- Ek′- Esp)
(2-3･4)で, ek- Ek′-Esp, ek- ek′- Espを-Espで近似すると,
2

























するだろうか ? 結晶場の方は,板の近似 (2-1.10)をとるかぎりdにはよらない.一方,




































(3･1) Ve∑ch- fn kZk′jexp〔i(k-k′)･Rln]lnAo三ak′J lnAoo′ako
o6/







































(3･6) H--ZJ(q)(Slq･Sトq+S2q･S2-q+Slq･S2-q+S2q･S l- q )
q
ここで, I(わ Nl ;2[昔F(q･Kト 志 5,F(q′)〕






































の構造を Fig.10に示す｡ Fig.11には J(d)の
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Fig･10 3-sublatticeの Helical構造 Q｡
(C面内のEuスピンの配列 )
Qと3-sublattice構造 Q｡とは極 めて近 く,エネルギーも近いことがわかる｡
最後にN6el温度 TN(-40K)より]O･の大きさを見積もろう.平均場近似では,N6el温度
TNと最大値 J(a)との間に次の関係がある｡
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ノ､ミル トニアン(4.2)を用いて,磁化過程を考えよう｡ (4.2),(4.4)より,ハミル トニ
アンはSoのみで表わせる｡




















































(4･12) LU - lJ(Qト J(0)]So2-g〟BSo･H-Kl(So･RQ)2+(so･IQ)2〕





















(4.14)のk項をHelix-Magnetization相互作用 (略 してHM相互作用 )と呼ぶことにする｡
このHM相互作用は,前節に述べた ｢回転｣の自由度に作用し,sublatticeスピンSl,S2,S3
-498-
グラファイト磁性層間化合物C6Euの磁気的性質の理論? ? ?? ? ‖
?
? ? ? ?
? ? ?
? ?




? ? ? ??? ? ? ??



















































































































〔Ⅹ｡ 〕- (1 S)2(2S)2 (2p )6 (3S ) 2 (3p )6 (3d) 10
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次に, Fig.16-1よりFig.16-4に電子軌道の動径分布 〔Pnl(r)〕2- 〔rRnl(r)〕2 (Rnl
はnt軌道の動径波動関数 )を示す｡ 図の下に示した平均値は,次の式で定義される.単位は
原子単位 (aB-1).
(Al･1) < rn>nl … Io∞ r2dr rnlRnz(r)〕2





































完全閉殻 Z2(2汁 1) 1Sの波動関数は,





毎 .2(去l)¢4,.2(一書l)転 .2(吉行 1)-転 2(一書-i)
ここで, ¢i(7ns7nl)はスピン量子数 7㌔,磁気量子数 7nlの波動関数で, iは電子の番号で
ある｡この行列式をラプラス展開すると,
1
(A2･2) g (l2(2"1'1S)- (4 Zn' 2 ) 2 号Dk Dk
ここで,
Dk-再 1(kl) ¢2(k2 ) ･･････¢n(kn ) I
n(a + 1) n
Dk- (- ) - ~ i=Z l k 乙 lQn+1(k l,)- - ¢ 4 t+2(k,4伽 ) I
ここで, ♂(ki)は,¢(7ns7nl)を(A2･1)の順序に並べたときk乙番目に現われる状態を表
わす｡Dkは, (A2･1)の行列式から1,2,- n行とkl,k2,- kn列 (ただしkl<k2<･･･














ここで,半閉殻の場合 (n- 2∠+ 1)を考えてみる｡半閉殻の場合,gL(Z2Z'1γ)と
㌔ (∠2汁1γ)は,全く同じ状態を表わすので,位相を別にして完全に一致するはずである｡
実際,次の関係がある｡







(A216) R<∠4Z+2~ 花γlFIz4Z+2- nγ′>R
- ∂γγ′<Z2(2Z+1)1sIFrl2(2Z+1) ls>一 上< ∠nγ′TrFIznrT>L
ここで添字のRは,波動関数がvRであることを示している｡F がスピン･軌道の両方に関













(A2･10) Iz21+1γ>R-PT F∠2… γ>L
これらのPF,Pγを用いて, (A2･7),(A2･8)をまとめると,
(A2･11) R<l21+lrFl∠2… T,>R-PγPFPr′R<l2… rIFFz21+1γ′>R
したがって,














w(6LML- 0 Ms-普 )
-α_0313210-1-2-3廿 a_0213210-卜 盲-3I+ αヱ113210-I-2-31
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ここで Pi は , ( Pll A. Pl )
( √豆 √亨 √す )
( 1 0 - 1 )


























(A4.1) F(d)--2Z nk(l lnk'q)
k ek-Ek+q
Eu層からグラファイ ト層-,Eu原子 1個あたり2個の電子が移り,このため, upper7Cband
は号だけ満たされている｡ upper打bandに存在するholeのエネルギー か こ対 しては,次に
示す ｢自由正孔モデル｣を用いることができる｡





































(A4･7) f'q'-ま(sin~1号 1 +sinL1 ㌢ )
+ 旦J百 三 1n7r
+ 1 祈 ln7T
zF芋 , Z-- 管
d=
zln2-zF2 Z7n2+zF2
Qi) 2kF< q< kmax+kF のとき,
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(iv) q>kmax+ kF のとき,
(A4･9) f(q)-0
kmax
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